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図 1.1: モット絶縁体に対する実験、理論両面の結果を考慮して作られた模式的な
モット絶縁体-金属転移の相図。縦軸は相互作用強度 (U/t)であり、横軸は粒子の

































ここで、c̃†iσ(c̃iσ)は二重占有を禁止した iサイトにおけるスピン σの生成 (消滅)演
算子であり、通常の消滅演算子とは c̃iσ = ciσ(1− ni−σ)の関係がある。また数演算
子 niは niσ = c
†
iσciσ, ni = ni↑ + ni↓であり、パウリ行列 σαβを用いてスピン演算子








導体に t-J模型を対応させる場合、J/tの値は 0.3 程度の小さな値が想定されるが,
超伝導ペア生成の原動力が J項であるため、J/tを大きく変動させたときの性質の
推移は、模型の有効性を考える上で極めて重要である。これまでの数々の研究で、
J の引力相関により J > Jc ではドープ率 δ が 0 と 1 の二相に分離することがエネ
ルギーの比較から議論されてきた (この領域で超伝導相関は消失)(図 1.2)。転移値
Jc/t は δ の単調増加関数で (図 1.2の黒丸を通る実線)、例えば Jc/t ≃ 2 (δ = 0.2)
という大きな値をとる（δ → 0の Jc/t値は未確定）[2]。一方で、(δ = 0.2より小
さな)δ ∼ 0の領域において電荷感受率 χcの符号が J = J̃c(例えば ≃ 0.7t)を境に
正から負に変わることから、J > J̃cで δ が 0 と有限値の二相に相分離することも
しばしば議論されてきた [3]。果たしてこの 2つの相分離への転移は連続的に繋が
るのか, 或いは J/t軸に沿って二段階の相分離の転移が存在するのか（その際超伝




ど疑問な点がある。J/t→ 0では t項の主導になるので, ホロン間に引力は働き得
ない。果たして如何なる J/t値以上で働くのか、そして実際にホロンの対生成は
あるのか否か、またその J/t値と Jc/tや J̃c/tの関係はどうなっているのかなどの
疑問があった。
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図 1.2: 変分モンテカルロ法 (VMC法)を用いて計算された 2次元 t-J 模型の基底
状態の相図。P.S.は相分離、Metallicは金属、dx2−y2 は dx2−y2 対称性の超伝導を
表す。黒丸を通る実線でP.S.とMetallic、及び dx2−y2の境界 (転移点の Jが Jc)が
引いてある。また逆三角を通る点線で dx2−y2 の境界を引いてある。縦軸は粒子の
フィリング (n = 1 − δ)であり、横軸は交換相互作用強度 (J/t)である。(図は [2]
より。)























































など)[13, 14]、多層系にもなるHg系 (MBa2Can−1CunO2n+2+δ(M = Hg,Tl, and Cu













あれば、3d軌道は低エネルギー側の dxy,dyz,dzxと高エネルギー側の dx2−y2 ,d3z2−r2
に分かれる。実際には完全な立法対称ではなく、頂点酸素の距離が CuO2内の酸
素と比べて遠い位置に在るので d3z2−r2の方が d3x2−y2よりエネルギーが低く、ホー
ルは dx2−y2軌道に 1つずつ入る [18]。一方T′型構造の場合、Cuの周りには 4個の
酸素があり、dx2−y2、dxy、d3z2−r2、dyzと dzxの順でエネルギーが下がっていくの





















略して考える。図 1.6(c)に挙げたように、3dx2−y2 と 2px or yの軌道を基底として
d-p模型は (電子描像で)[20]、

























































jσ)は位置 jの銅サイトにおけるスピン σの位置 jの電子の消滅
(生成)演算子であり、p′σ(p
′†
σ )は酸素サイトのスピン σの電子の消滅 (生成)演算子
である。図 1.6(a)内のギャップ∆には
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1.2.5 ホールドープ系の有効模型
式 (1.5)に対してカノニカル変換を施す [21, 22]。カノニカル変換は Schrieffer-
Wolf変換を用いる [23]。ユニタリー変換 (eiŜ)後のハミルトニアン、



























































(cos kx + cos ky)
]1/2
e−ik·Rj(















となる。式 (1.11)の形はCuサイトのホールが iサイトから jサイトに動く代わり
に Zhang-Rice一重項が jサイトから iサイトに移動する。これは一重項主体で考
えると、一重項が次々と組み変わりながら移動し、その分もとは一重項が存在し

















tij(1− nj−σ)d†jσdiσ(1− nj−σ) + J
∑
<i,j>





























つの模型は強相関ハーフフィリング極限でつながっており、摂動展開で J = 4t2/U





その場合の対処法として電子ホール変換 c′†j,σ ≡ cj,σを用いると好都合である。よく
銅酸化物に対して使われる最近接 (t)、次近接のホッピング (t′)を取り入れたバン
第 1章 研究背景と目的 16
ド項で、 ∑
k,σ






[2t(cos kx + cos ky) + 4t
′(cos kx cos ky)] c
†
kσckσ (1.15)
さらに最近接の項を基準にするためにk→ k′+Qで軸を取り直して (Q = (π, π))、∑
k,σ
[2t(cos kx + cos ky) + 4t











ができる [25]。t-J模型では、ハーフフィリングより電子密度が高い場合 (n = 1+δ)




分光 (ARPES)の結果 [28, 29]を参考に見積もられた。また光励起の実験 [30]から
見積もられたモット (電荷移動)ギャップの大きさはU ∼ 2eVなので J ∼ 4t2/U を
考慮するとU はバンド幅 (8t)より十分大きく、以下で典型的な値としてU/t = 12
と取るのは、少なくとも定性的には妥当である。
物質によって t′/tの値は異なるがホールドープ側を基準に La系で t′/t ≃ 0.15、
Bi系で t′/t ≃ 0.25、Hg系で t′/t ≃ 0.35程度と評価され [31]、t′/t = 0.1～0.4程度
で扱えばよいことが分かる。
次に J の値であるがラマン散乱 [32]、中性子散乱 [33, 34, 35]の実験から見積も
られた J は 0.1eVを超えている。また Jは物質によらずほとんど一定 [36]で、t-J
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図 1.7: 2× 2副格子のすべてに変分パラメーター (サイズにもよるが数百個から千
個のオーダーの変分パラメター)を設定してVMCを適用して計算したハバード模
型の相図 [39]。図 (a)は t′/t = 0.0、図 (b)は t′/t = −0.3(ホールドープ系)で計算
されたものである。





















存性の図である [43]。| cos kx− cos ky|の定数倍とよい一致をしていて dx2−y2波と
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図 1.8: DMETによって計算されたハバード模型の相図 [40]。(a)は t′/t = 0.2(電
子ドープ側)、(b)は t′/t = 0.0、(c)は t′/t = −0.2(ホールドープ系)で計算された
ものである。弱相関側からの展開の理論なので U/tの値は実際よりも小さい値が













面からは t-J 模型にスレーブボゾン法を用いて考えることができる [45]。t-J 模型
は式 (1.13)にあるように二重占有が禁止されていて、各サイトの状態はスピン ↑
あるいは ↓の電子が存在するか、または空の状態に二つに分けられる。よって二











f †iσfiσ + b
†
ibi = 1 (1.18)
が必要である。t-J模型をこれらのスピノンとホロンの演算子で書き直し、さらに
ラグランジュの未定係数法で各 iサイトの拘束条件の式 (1.18)を µiという係数と
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図 1.9: d波超伝導の波動関数を使用してVMC法によって計算されたハバード模






































る近似を行う。但し全体の粒子数は保たれるようにするために µi = µとして、通







に着目した平均場と超伝導状態 (J > 0であるから

























































∆(cos kx + cos ky) (拡張 sで θ = 0)
∆(cos kx + i cos ky) (s+ idで θ = π/2)
∆(cos kx − cos ky) (dx2−y2で θ = π),
(1.21)
になる。よって J > 0で最近接に働く反強磁性的 (一重項)な配置から式 (1.21)の
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効果がある。元の Cuが 3d9で 3d軌道に 9個の電子が存在している状態であった





したものである [48]。図 (a)はやや過剰ドープ領域のBi系の銅酸化物において Zn
不純物に置換した結果であるが、Znがドープされるに従って超伝導転移温度TCが
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図 1.12: (a)、(b) は超伝導転移温度の Zn 不純物濃度 (％) 依存性。(a) は
Bi2Sr2Ca(Cu1−zZnz)O8+δ(zが不純物濃度)の物質についてである。四角印はホール
ドープ率 δが δ = 0.19、三角印は δ = 0.25、丸印は δ = 0.29、プラス印は δ = 0.28
で測定した結果である。(b)は La2−xSrxCu1−zZnzO4の物質についてである。×印





























αk↑ = vkck↑ + ukc
†
−k↓, (1.24)







(ukuk′ − vkvk′)(α†k↑αk′↑ + α
†
k↓αk′↓) + [非対角項], (1.25)
となる。|k|がフェルミ波数 kF付近の値を持つ場合、|uk|2 ∼ |vk|2 ∼ 1/2となる。こ
こで s波超伝導はkの方向に依らず、uk,vkの符号が一定であり、|ukuk′−vkvk′ | ∼ 0
となる。そのため式 (1.25)の対角項がほぼゼロになり、s波超伝導はほとんど影響
を受けない。一方、dx2−y2波超伝導では kの方向によって uk,vkの符号が反転する










規格化してある。ここで J/t = 0.2、ドープ率 δ = 0.05である。図は [51]に修正を
加えたもの。
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である。不純物サイトの和 lについては、全サイト数 NL × NL = 27 × 27を分
割し、72(8 × 9)サイトごとに不純物サイトを一つずつ配置する (図 1.13(a))よう
にして取る。不純物ポテンシャルの大きさは Zn不純物の強散乱を想定するので、

























入り方はホールドープ系では図 1.14(a)のようにドーパントとして Sr2+が La3+の
代わりに入る。この場合、他のブロック層と比べ電気的にマイナスになるため、電
子との相互作用である不純物ポテンシャル V はプラスとなる。一方、電子ドープ





の場合、Ce電気的にプラスであり、CuO2層の電子に対しては V < 0の相互作用
をもたらす。しかし電子ドープ系は取り扱う粒子数を減らすために電子ホール変
換を行う。これにより不純物ポテンシャルの符号が変化する。電子ホール変換の















































ロン間の距離)、rDD(ダブロン同士の距離)に対して、標準偏差 (σΛ(Λ = DH,DD))
までを含めた距離である lDHと lHHを
lDH = ⟨rDH⟩+ σDH, (1.28)













士の間の)距離を計算し、lDH > lDDであれば金属であり (図 1.15(c))、lDH < lDD
であればモット絶縁体である (図 1.15(d))。この計算を実際に行ったのが図 1.16 で
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図 1.15: (a)ダブロン−ホロン間の距離 lDHと (b)ダブロン (ホロン)同士の距離
lDD(lHH)でモット転移を判断するための模式図。Dはダブロンを表し、Hはホロ
ンを表す。(c)は金属状態であり、(d)は絶縁体状態である。図は [54]より引用。
ある。図を見ると U/t ≲ 8.5の領域で lDH > lDDであったのが、U/t ≃ 8.5で急激
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図 1.16: ハーフフィリングにおいて計算されたダブロン−ホロン間の距離 lDHと
ダブロン同士の距離 lDDの U/t依存性。dは二重占有数である。lDHと lDDはモッ
ト転移点で交差する。図は [54]より引用。
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1.5 t-J模型における二種類の相分離
t-J 模型における相分離は 1.1.2項で見たように J/tが δ = 0.20で J/t ≃ 2.5と




ような VMC法による計算 [55]以外でも厳密対角化 [56]や高温展開 [57]によって
も同様に示された。
しかし、この完全な 1:0の相分離の出現する J/tと比べて比較的小さい J/tの範
囲で相分離が存在することが指摘された [3]。図 1.17はグリーン関数モンテカルロ
図 1.17: 2次元 t-J模型の相分離境界。赤で示される曲線が、グリーン関数モンテ
カルロ法によって計算された相分離起こる境界線である。図は [3]より引用。
法を用いて電荷感受率を計算し、相分離の境界線を引いたものである。この結果






J/tの値はC(相分離 2 (PS 2))でないことは容易に想像できるが図中のA(均質相)、
B(相分離 1(PS 1))のうち、どちらの領域であるかは明らかではない。実際銅酸化
物では相分離する (或いは不均一な)傾向が様々な実験で示されている。
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図 1.18: t-J模型の相分離境界を予想した模式図。青線が電子密度 1:0の相分離 (PS
1)境界であり、赤線が 1:(有限)の相分離 (PS 2)境界である。PS2からPS1には連
続的に変化する可能性がある。







相関系の基本的模型であるハバード模型 (t − t′ − U)模型に点型不純物ポテン
シャル (V )を導入し、強相関領域 (モット領域)において、V が dx2−y2波超伝導状
態Ψdに及ぼす効果を V 値、不純物濃度、ドープ率を変えて調べる。
(1)まず、簡単なドーパントによる不純物 (δimp = δ > 0)を想定する。このとき
V = 0(均一系)ならばΨdは常に伝導状態 (金属または超伝導)であるが、V を導入
するとΨdは絶縁体化するか否か、その場合にどのような V 値でおきるのか、ま
たそのときのメカニズムについて調べる。
(2)より複雑な系では δimp ̸= δが一般的である。この場合は幾つかの場合に分類さ
れる。
(i)ハーフフィリング (δ = 0)の場合、(磁気的秩序を考えないので)有限の U/t値








(iii)場合によって、不純物ポテンシャルは引力的 (V < 0)にもなりうる。以上の各











































の形とする。ここで c†iσ(cjσ)と niσはそれぞれ iサイトにおけるスピン σの電子の
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図 2.1: ランダムに選択された不純物配置。三つの不純物配置である
Conf.1({rlimp}(1))、Conf.2({rlimp}(2))、Conf.3({rlimp}(3)) を示した。不純物濃度を
δimp = Nimp/Nsとし、δimp = 0.04, 0.08, 0.12, 0.16, 0.20, 0.24の六種類の場合を示し
てある。縦の数値 (0 − 9)は実空間 y座標の値であり、横の数値 (0− 9)は実空間
x座標の値である。「♯」が不純物サイトの位置 (rlimp)であり、「-」はホストサイ
トの位置を表す。




るポテンシャルは置換する組成が同じ (Znまたは Sr(Ce))であるため、V というサ
イトに依らない一定の値とする。次に不純物サイトの位置について説明する。各不
純物サイトの座標を rlimp (l = 1, 2, 3, · · · , Nimp)と表現する。式 (2.1)の不純物項の
和のインデックスはこの lである。不純物配置の組である {rlimp}の決定方法だが、



























ここで c̃iσ = ciσ(1−ni−σ)で、ciσはスピン σの iサイトの消滅演算子である。すな
わち二重占有を排除した空間を示すためにチルダを使っている。また niσ = c
†
iσciσ,






































































































1, 2, · · · , Nsample)の抽出方法にはメトロポリス法を用いる [64]。メトロポリス法で
は、一つのサンプル
∣∣R(i)⟩が選ばれているとき、次のサンプル ∣∣R(i+1)⟩を決める





















































(Ql − Q̄)2 (3.5)
の式を用いる。本研究ではND = 20と設定する。
4. gを変えながら E(g)の値を計算し、Eが最小 (E0とする)となる g = g0を
探す (図 3.1)。






く方法でもある。虚時間発展演算子を T̂ = e−τĤと定義し、T̂ を作用させたあと
の波動関数を |Ψ(g + γ)⟩とする。このとき変分パラメーターのベクトルの変化を
γ = (γ1, γ2, · · · , γNp)とする。この状況を顕に数式で表現すると
|Ψ(g + γ)⟩ = e−τĤ |Ψ(g)⟩ , (3.6)
のようになる。ここでさらに波動関数に T̂ を多数回 (n回)作用させると波動関数は
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のように変分パラメーターの変化 γkを得る。Sklは規格化された波動関数を変分
パラメーターで微分した後に内積演算で得られる重なり行列である。式 (3.8)を用
































HMF = HBRkin +HV +Hd−SC (3.11)










−k↓ + h.c.) (3.12)

















ε̃SCk = −2t(cos kx + cos ky)− 4t̃1 cos kx cos ky − 2t̃2(cos 2kx + cos 2ky)
− 4t̃3(cos 2kx cos ky + cos kx cos 2ky)− 2t̃4(cos 3kx + cos 3ky). (3.16)









































(cos kx − cos ky) cos [k · (ri − rj)] (3.19)
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である。τ は最近接サイトを、τa (a = 1− 4)の和は第二近接サイト (a = 1)から第














































































[1− (1− g)nj↑nj↓], (3.25)
の形をとる。サイト jに着目した際、占有状況が二重占有状態の場合のみ nj↑nj↓
が 1となり、結果 P̂G = gÎ (Î は恒等演算子)となる。gが 1以下であることから
二重占有が存在すれば、それだけ波動関数の大きさが抑えらることになる。二重
占有以外の場合は nj↑nj↓が 0であり、P̂G = Iとなって影響がない。もし変分パラ
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メーター gが 1に最適化されれば非相互作用系を表し、逆に 0となれば完全に二
重占有を排除した状態を表す。
ダブロン-ホロン束縛因子 P̂Q はモット物理と深くかかわっている [74, 75]。式
(3.25)のグッツヴィラー因子だけを多体部分の因子として採用するとモット転移
が記述できないことが分かっている [75]。そのためモット絶縁体が関わる本研究




















dj = nj↑nj↓ (3.27)
hj = (1− nj↑)(1− nj↓) (3.28)
で定義される。τ は最近接サイトをとる。式 (3.26)のように因子を設定すると、サ
イト jにダブロンがあった場合、最近接周りに一つでもホロンがあれば影響のない















[1− (1− η)(didj + hihj)] (3.29)
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相関因子として、







を設定する。変分パラメーター β (β > 0が定義域)は、β > 1のときはスピンが平















|Ψ⟩ = P̂GP̂QP̂HP̂σP̂imp |ΦBdG⟩ (3.34)
となる。不純物ハバード模型の計算に用いる試行波動関数の変分パラメーター数










































































(εd−SCk − µ)2 +∆2k
, (3.42)
∆k = ∆d(cos kx − cos ky), (3.43)

























εAFk = −2t (cos kx + cos ky)− 4tAF1 cos kx cos ky − 2tAF2 (cos 2kx + cos 2ky)
−4tAF3 (cos 2kx cos ky + cos kx cos 2ky)− 2tAF4 (cos 3kx + cos 3ky)
(3.45)
εd−SCk = −2t (cos kx + cos ky)− 4t
d−SC
1 cos kx cos ky − 2td−SC2 (cos 2kx + cos 2ky)






















[1− (1− ξh−h)hihj] (3.47)
とする。変分パラメーター ξh−h (0 < ξh−hが定義域)は 0 < ξh−h < 1の場合に斥力
的で、1 < ξh−hの場合は引力的になる。また、最近接の反平行スピン同士の引力



















[1− (1− ξh−h(i, j))hihj] (3.50)


























個となる。短距離型ジャストロー因子の場合と同様に、0 < ξh−h(i, j) < 1のとき










[1− (1− ξ↑−↑(i, j))(ni↑nj↑ + ni↓nj↓)] (3.53)
の形とし、ξ↑−↓(i, j)、ξ↑−↑(i, j)の設定方法は ξh−h(i, j)と同様の方法とする。
最終的に一体部分と多体部分を合わせた全体の波動関数 |Ψ⟩は
|Ψ⟩ = P̂G(g = 0)P̂h−hP̂↑−↓P̂↑−↑ |ΦMixed⟩ (3.54)
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図 3.2: サイト間距離に依存する遠距離型ジャストロー因子の独立したパラメー
ターの設定サイト j(オレンジ色のサイト)。サイト iに一つのホールを置いたもの
と考える。サイト数が L× L = 6× 6の場合。
となる。t-J 模型の計算に用いる試行波動関数の変分パラメーター数は短距離型
















































遠距離 rdistance = (L/2, L/2)を∞の代わりとして用いる。本研究内での最少サイ






























⟨x2⟩ − ⟨x⟩2 ≃ L
2π
√
− ln |z|2 (3.61)
によって得られる。これを多体であるNe個の粒子系に拡張した、














































































U−1c†jσU → eiQ·rj c̃jσ, (4.1)
U−1c†kσU → c̃Q−kσ, (4.2)
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のように表される。ここでQ = (π, π)である。物理量演算子Aと波動関数 |Ψ⟩に
関して式 (4.1)を適用すると
Ã = U−1AU (4.3)∣∣∣Ψ̃⟩ = U−1 |Ψ⟩ (4.4)







⟩ = ⟨Ã⟩ (4.5)






Ĥt ↔ Ĥt nimp ↔ 2− nimp g ↔ g µ ↔ −µ
Ĥt′ ↔ −Ĥt′ nhst ↔ 2− nhst ζd ↔ ζh ∆d ↔ ∆d
ĤU ↔ ĤU d ↔ h ζh ↔ ζd t1, t2 ↔ −t1, −t2
ĤV ↔ −ĤV + 2V Nimp η ↔ η t3, t4 ↔ t3, t4
β ↔ β θimp ↔ θ−1imp





である。表 4.1の中列の nimpは不純物サイトにおける粒子のフィリング nimpであ
り、nhstは不純物サイト以外のサイト (ホストサイト)における粒子のフィリング
nhstである。左列により、電子ホール変換によって t′の符号と V の符号が反転す
ることから、中列では (V, t′)というハミルトニアン内のパラメーターで計算した
nimp と (−V,−t′)というパラメーターで計算した 2−nimpの値が等しくなる。また







E(V, t′)− V δimp = E(−V,−t′)− (−V )δimp (4.6)
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固定して、ドープ率は δ = 0.00、不純物濃度は δimp = 0.08である。サイト数は
L× L = 10× 10 = 100。
実際にこの量を計算し、V/tの関数としてプロットした結果が図4.1である。t′/t =
−0.3と 0.3の場合を対応するパラメーターとしてプロットしてある。図を見ると
確かに V/t > 0の t′/t = −0.3と V/t < 0の t′/t = 0.3(または逆)の結果は V/t = 0
に関して対称になっているのがわかる。エネルギーの変化を見ると−8 ≲ V/t ≲ 8
の範囲ではほとんど変化していない。しかし |V/t|が 10を超えた辺りで急激な変
化を生じる。これは 4.1.4項で述べるモット (絶縁体-伝導体)転移に対応している



























図 4.2: 運動量分布関数で見た均一系 (不純物無し)でのモット転移の様子。運動
量分布関数 n(k)をいくつかのU/tでプロットしてある。モット転移前は赤色の線
で、モット転移後は青色の線でプロットしてある。空間内の波数の経路は (0, 0)→
(π, 0)→ (π, π)→ (0, 0)のように辿る。
ハバード模型で長年議論されてきたモット転移はハーフフィリング δ = 0直上
で起こり、同様の d波超伝導波動関数を用いた場合 U/t ≡ Uc/t ≃ 6.5程度でモッ
ト転移する [82]。図 4.2では運動量分布関数を五つのU/tに対してプロットしてあ
る。ここでの波動関数は不純物のための P̂impは除いてあり、その他は解析手法の
章で導入した試行波動関数 (式 (3.34)) |Φ⟩ = P̂GP̂QP̂HP̂σ |ΦBdG⟩を最適化したもの
である。U/tが小さい領域 (U < Uc)では金属なので (π, 0)と (π/2, π/2)において
跳びに等しい急激な変化があるのがわかる。但し、U/t = 6では超伝導が発達する
ので (π, 0)点近傍のフェルミ面は消失するが、ノード方向の (π/2, π/2)近傍のフェ
ルミ面は残る。一方U/tが大きい領域 (U > Uc)では相関効果Uによる影響で実空
間での局在化、逆に波数空間内での広がりに応じて分布が全体的に穏やかになる。
同時に (π, 0)と (π/2, π/2)の跳びが無くなり、滑らかな変化をする。これはモット
転移により波数空間内の全方向に対してギャップが開いたためである。




























図 4.3: d波超伝導相関関数 Pd と局在長 λNe のドープ率 δ依存性。t
′/tは t′/t =
−0.3, 0.0, 0.3の三種類をプロットしてある。Pdは左軸に青、λNe は右軸に緑で示
してある。U/tは 12に固定してある。サイズは L = 10。
次に、不純物の有る状態でドープした場合と比較するために、均質系でハーフ
フィリングからドープした場合 (δ変化時に)、d波超伝導がどのように変化してい
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図 4.4: dx2−y2 超伝導の散乱ベクトルと δ = 0.08時のバンドのフェルミ面。t′/t =
−0.3(青色), 0.0(緑色), 0.3(橙色)の三種類の t′/tの場合のバンドのフェルミ面を図
示してある。黒線は |kx|+ |ky| = πであり、水色は (π, π)散乱ベクトル
この系では AF相関を基としたQ = (π, π)[S(q)は q = Qで著しく増大してい
る]が主要な散乱ベクトルとなると考えられる。d波超伝導出現のときは波数空間
の散乱が反ノード点 [(π, 0)と (0, π)]近傍の間で起こる。この時、dx2−y2 波超伝導
の出現に好ましい条件としてフェルミ面間を結ぶ散乱ベクトルQ = (π, π)の始点、




ン域端 |kx|+ |ky| = πが交差した点 (ホットスポット)を結んで散乱ベクトルQが
配置される。よりDOSの大きい (π, 0), (0, π)近傍にホットスポットを取れるのは
δ = 0.08では t′/tが−0.3, 0.0, 0.3の順である。それに応じて図 4.3において Pdの
順とほぼ対応している。δの増加に伴い、ホットスポットは 0.3, 0.0,−0.3の順番で
消失して行くので、この順で超伝導は消滅する。一方局在長はハーフフィリングで
のみ値が小さく絶縁体であることを表し、それ以降はほぼ一定の値 (λNe ∼ 0.6)を
取る。この一定値をとる領域では λNe は実際は発散していると考えられるが、モ







不純物項を含む状態 (V/t ̸= 0)で計算した結果に移る。まずはドープ率と不純物
濃度が一致した場合を見ていく。この場合は電荷の補償としてドーパント (ブロッ
ク層の置換原子 (Sr、Ce))による不純物効果の最も簡単な状況に対応している。こ


















(a) d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3


















(b) d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3






    
図 4.5: d波超伝導相関関数 Pd、d波超伝導ギャップパラメーター∆d、局在長 λNe
の V/t依存性。(a)では Pdと∆dを (b)では (a)と同じ Pdと λNeを図示してある。
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が無い場合でのBCS波動関数 |ΦBCS⟩を用いる。その表式は















(ϵk − µ)2 + |∆k|2
(4.9)
である。この式を実空間で表現するためにフーリエ変換すると、式 (4.7)は





























































j↑で表され、その係数は ai,j である。このことから valence bondがで
きていれば超伝導状態 (コヒーレント)でなくとも ai,j内の係数∆dが非ゼロの値を
持つことがわかる。
話を戻して次に図 4.5(b)を考える。V/t ≲ 4範囲で局在長は発散値 (λNe ∼ 0.6)
を持つ。しかしながら V/tが負側に大きい場合 (V/t ≲ −11)、正側に大きい場合
(V/t ≳ 5)で Pdとは異なる傾向を示す。Pdでは V/tの負側でゼロに近い値をとっ
たが、λNe は発散値のままである。一方、V/tの正側で Pdは同様にゼロに近くな
るものの、λNeはゼロとまではならないが、値が大きく減少する。以上のことを考
えると、−10 ≲ V/t ≲ 4ではPdが有限の値、∆dが有限の値、λNeが発散値を取る
ことより、超伝導状態である。V/tが大きな負側 (V/t ≲ −11)ではPdがゼロ、∆d
がゼロ、λNe の発散値であることより、金属である。V/tが大きな正側 (V/t ≳ 5)
では Pdがゼロ、∆dが小さい値、λNe が小さな値であることより (モット)絶縁体
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図 4.6: ドープ率と不純物濃度が一致した場合の運動量分布関数。不純物濃度 δimp
とドープ率 δを 0.08に一致させたものをプロットしてある。波数 k空間内の経路
は (0, 0) → (π, 0) → (π, π) → (0, 0)である。サイズは L = 20。モット転移する前
(V/t ≤ 4)は赤色系統でプロットしてあり、モット転移した後 (V/t ≥ 6)は青色系
統でプロットしてある。
まずの運動量分布関数n(k)(図 4.6)を見ることによりギャップの生成を確認する。
赤色系統でプロットされたV/tが弱い範囲 (V/t = 0.0, 2.0, 4.0)では d波超伝導の特
徴が問題なく出現している。すなわち (π, 0)の周辺が滑らかになっている一方で、
(π/2, π/2)近傍の位置では跳びのある形をしている。これは (π, 0)の位置にギャッ
プが存在し、(π/2, π/2)はノードの位置でギャップが消える d波超伝導のギャップ



















































d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3











図 4.7: 不純物効果を強めた際の電荷相関関数。波数 q空間内の経路は (0, 0) →
(π, 0) → (π, π) → (0, 0)である。(a)では不純物配置はランダムに選んだものを 1
種類だけ選択しており、(b)では 2種類の不純物配置 (Conf.1と Conf.2)で計算し
てある。
次に不純物の配置による変化を見るために電荷相関関数N(q)を見る。図 4.7(a)
には電荷相関関数を幾つかの V/tについて示した。図 4.7(b)では図 4.7(a)と同様
に V/t依存性を見るとともに、理論模型の章で説明したConf.1とConf.2の二種類
の不純物配置を用いて計算した結果になっている。図 4.7(a)を見ると、V/t = 2で
は V/t = 0の形状にほとんど一致しているものの、V/tが 4になると q置により
偏りが生じ始め、V/t = 6以降は乱れた形になる。しかしこのときの形を見ると
V/t = 6以降でも同様の形に乱れており、V/t = 4の場合でもN(q)の値が増大、
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系の電子密度となるので 0.92の値を持つ。しかし、そこから正側に不純物ポテン
シャルが入ると nimp、nhstは V/t ≃ 4で急激な変化をしたのち一定値に収束する。
このときの値が nimp = 0と nhst = 1である。また反対に正側に不純物ポテンシャ
ルが入るとnimp、nhstはV/t ≃ −10で急激な変化をしたのちそれぞれnimp = 2に、
nhst = 0.826に収束する。







1. V > 0の場合
(a) V < |Ekin|においては、電子が不純物サイトの影響をそれほど受けず比較的自
由に移動できる (伝導状態)。
(b) V > |Ekin|においては、電子が不純物サイトに入ることが困難になり、ほとん
ど全ての電子が、ホストサイトに入る。ホストサイトでは電子相関のため、各サ
イトの電子密度が 1になり、U > Ucならば (モット)絶縁体状態を形成する。
2. V < 0の場合
(c) |V | < |U |においては、一つの電子は不純物サイトに入りやすくはなるが、電
子相関のため、不純物サイトで二重占有するにはエネルギーの損失が大きいため
ほとんどのサイトは単一占有のままである (絶縁体)。
(d) |V | > |U |においては、電子が不純物サイトを二重占有し、Nimp個分の電子が
ホストサイトから減り、事実上ホストサイトにほぼNimp個のホールがドープされ
た状態になる。





N impe = 0 (4.18)
lim
V→−∞
N impe = 2N
imp
s (4.19)
となり、V/t→∞では式 (4.17),(4.18)より、nhst = 1であり、V/t→ −∞では式




































てある。ハーフフィリング (δ = 0、星マーク)の場合に着目すると、転移点前のU
の領域 (U < Uc)では |Est |,|Ect |は共に (U/t)2に比例した振る舞いを示し、両者は同
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等な働きをしていることがわかる (絶対値が異なるのは単にプロセス数の違いによ
るものと思われる)。しかし、転移点後の領域 (U > Uc)では両者の振る舞いは全く








































































不純物 (δimp = δ)を導入した場合の Ect と E
s
t の V/t依存性を図 4.11に示した。
これを見ると、V/tが小さい領域 (V/t ≲4)ではEct の割合が 0.7程度になっており、
V/t = 0の場合と変わらず d超伝導が実現しているとみなせる。しかし、V/tが大
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率 δ依存性である。また δ依存性だけでなく、不純物配置の変化によって Pdの違
いを見るために同一の δに対し三つの不純物配置を用いた計算結果 (C1(Conf.1)、
C2(Conf.2)、C3(Conf.3))をプロットした場合 (V/t = 2, 4, 8)がある。V/tが小さ
い領域 (V/t ≲ 2)では Pdは均一系 (V/t = 0)の場合とほとんど変わらずにドーム
型で出現しているが、V/tが大きい場合 (V/t ≳ 6)では消滅している。V/t = 2及
び V/t = 6の場合、三つのランダムな不純物配置で Pd値はほとんど同一であるが
中間的値である V/t = 4で部分的に Pdが消失しており、三つのランダムな不純物
配置の一致はよくない。これはこの V/tの値が転移の境界付近にあり、強い不純




ルが大きければ (V/t ≳ 5)、ホストサイトでハーフフィリング状態になり、d波超
伝導が消失するとともに状態はモット絶縁体になることがわかった。




項ではハーフフィリング (δ = 0)において不純物ポテンシャルがはたらく場合を説
明する。不純物ポテンシャルがゼロでは通常、ハーフフィリングにおいてモット
絶縁体相が出現する。モットギャップは大きい (今は U/t = 12)ので、|V |が U に
比べて小さい領域では大きな変動は予期できないが |V | ∼ U の場合には如何なる



















(a) d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3


















(b) d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3






    
図 4.13: d波超伝導相関関数Pd、d波超伝導ギャップパラメーター∆d、局在長λNeの
V/t依存性。軸の説明は図 4.5と同じである。ドープ率はハーフフィリング (δ = 0)
であり、不純物濃度は δimp = 0.08である。Pdは (a)と (b)で同一である。
図 4.13にPd、∆d、λNeの V/t依存性を示した。図 4.13(a)を見ると |V/t|が小さ
い範囲 (|V/t| ≲ 10)では Pdがゼロであり、∆dが有限に出ている。∆dの値が大き
く、Pdがゼロであることから前項 4.1.3で見たインコヒーレントなRVB状態が形成
さていることがわかる。また図 4.13(b)より、このV/tの範囲で局在長はλNe ∼ 0.2
の有限値をとっており、ほとんど一定である。これらのことから V/t = 0において
出現するモット絶縁体状態が |V/t| ≲ 10の範囲で存続していることがわかる。また
λNe ∼ 0.2の値は図 4.13(b)で見た V/t ≳ 8の領域での局在長の値に近い。このこ
とは前項 4.1.3で見た状態が同様にモット絶縁体であったことを示している。次に
|V/t| ≳ 10を考える。∆dと特にPdに関して |V/t|の増加に伴い、負側 (V/t ≲ −10)
のほうが正側 (V/t ≳ 10)より大きく残存していることがわかる。一方 λNe は V/t
に対して一定のVMCの揺らぎ由来の発散値 (λNe ∼ 0.6)を持つ。すなわち伝導性



























図 4.14: ハーフフィリングにおけるホストサイトの電子密度 nhstと不純物サイト
の電子密度 nimpの V/t依存性。
このことをホストサイトの電子密度 (nhst)と不純物サイトの電子密度 (nimp)で
考える。図 4.14は図 4.8と同様のものを δ = 0、δimp = 0.08の場合に示したも
のである。不純物ポテンシャル V/tが正側に大きい場合 (V/t > V (+)c /t ≃ 10)は
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c < V < V
(+)
c の場合 (図 4.15(a))
この場合 t, |V | << U であるので、不純物ポテンシャルの影響が弱く、電子相関に
よるエネルギーの上昇を避けるため各サイト電子密度が 1になり、均一系と同様
のモット絶縁体状態を形成する。
2. V > V
(+)
c ≃ U の場合 (図 4.15(b))




3. V < V
(−)
c ≃ −U の場合 (図 4.15(c))
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図 4.16: ハーフフィリングにおいて不純物濃度を δimp = 0.08に固定したときの運
動量分布関数の V/tによる変化。サイト数は L = 20。
次にギャップの様子を知るために、運動量分布関数 (図 4.16)を見る。V/tが弱い
範囲−8 ≲ V/t ≲ 8(緑色系統の曲線)では (π, 0)、(π/2, π/2)のどちらの点でも跳
びが無く、滑らかな関数になっている。このことからも−8 ≲ V/t ≲ 8では全方
向にギャップが開いたモット絶縁体のままであることがわかる。しかし、V/tが十
分負側に大きい場合 (V ≲ V (−)c 、赤の曲線)、(π, 0)に跳びが無く、滑らかであり、
(π/2, π/2)に跳びがある d波超伝導ギャップの形になっている。また V/tが十分正
側に大きい場合 (V/t ≳ V (+)c 、青の曲線)、V/t = 12では (π, 0)において緩やかな
挙動をしているものの、V/t = −16,−20においてはその滑らかな振る舞いではな
































































領域 (V ≲ V (−)c , V ≳ V (+)c )では、Est が一定の寄与を及ぼしている。これは d波超






物濃度が異なる場合を δ < δimp、δ > δimpの順で説明する。
まずドープ率 δ = 0.08に対して不純物濃度を δimp = 0.12とした、少しだけ不純
物濃度が大きい場合を考える。

















(a) d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3


















(b) d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3






    
図 4.18: δ < δimpの場合の d波超伝導相関関数 Pd、d波超伝導ギャップパラメー
ター∆d、および局在長 λNe の V/t依存性。ドープ率は δ = 0.08で不純物濃度は
δimp = 0.12である。Pdは両方のパネルで同一である。
これまでと同様にまずは Pd、∆d、λNe の結果 (図 4.18)から確認する。Pdを見
ると V (−1)c /t ≲ V/t ≲ V (+1)c (V (−1)c = −10, V (+1)c = 5)で Pdが有限の値をもってい
るため、d波超伝導が出現している。しかしならが V (+1)c ≲ V/t ≲ V (+2)c (V (+2)c =




c ≲ V/t ≲ V (+2)c において同様に λNe は減少して有現値 (絶縁体)になってい
る。このことから δimp > δの場合には中程度の不純物ポテンシャル強度によって
モット絶縁体化するのがわかった。但し、V > V (+)c で常に絶縁体である δ = δimp
の場合と異なり、V > V (+2)c では超伝導が復活する。これに関連して重要なこと
は V > V (+2)c の Pd値は V
(−1)
c < V < V
(+1)
c に比べて大分小さくなっていることで
ある。一方、V/tが負側に大きい場合 (V/t ≲ V (−1)c )では Pdがゼロになるが、λNe
は発散値 (λNe ∼ 0.6)を示しているので、コヒーレンスが消失して金属化している
ことを示している。
























図 4.19: δimp > δの場合のホストサイトnhstと不純物nimpサイトの電子密度のV/t
依存性。
この多少複雑な振る舞いを理解するためにサイト電子密度を調べる。
まずポテンシャル強度が弱い V (−1)c < V < V
(+1)
c では V/t = 0の場合とあまり大
きく変わらず nhst ∼ 0.92であり、均一系の 8％ホールがドープされた超伝導状態
が続いていると考えられる。次に V (+1)c < V < V
(+2)
c の領域ではnhst ∼ 1となって
おり、図 4.18に対して議論したように、ここではモット絶縁体的状態が実現して
いる。一方、V > V (+2)c の領域では nhst > 1(V/t→∞の極限では式 (4.17),(4.18)
より、nhst = (92 − 0)/88 ≃ 1.045になる)であり、電子ドープ型の超伝導状態に
なっており、V (−1)c < V < V
(+1)
c で現れる超伝導とキャリアの符号が異なることに
注意しなければならない。V > V (+2)c の領域の振る舞いは基本的にハーフフィリ
ングのときと同様と考えてよいだろう。図 4.18でPdがこの領域で小さかった理由
はここにある。次に V < V (−1)c の領域では nhst < 0.8(V/t → −∞の極限では式
(4.17),(4.19)より、nhst = (92− 2× 12)/88 ≃ 0.7727になる)まで低下し、ホール
が大きくオーバードープされて超伝導が消失したものと考えられる。
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図 4.20: δimp > δの場合のメカニズムを説明するための各領域における典型的な







c (絶縁体)。(c)V > V
(+2)









c < V < V
(+1)
c の場合 (図 4.20(a))




c < V < V
(+2)
c の場合 (図 4.20(b))




純物サイト上に残る電子数はホストサイト数 (Nhsts = Ns(1− δimp) = 88)の分を電
子密度 1にしたのちに余った電子数 (N impe = Ns(δimp − δ) = 4)である。
3. V > V
(+2)
c の場合 (図 4.20(c))




4. V < V
(−1)
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純物サイトで二重占有になるため、その数はN impe = 2N
imp
s = 24。これによりホ
ストサイトには残りの電子が入り、その数はNhste = Ne − N impe = 92 − 24 = 68
である。さらにホストサイト数からこの占有している電子数を引いた数、Nhsth =


















































図 4.21: δimp > δの場合の最近接ホッピング運動エネルギーのダブロン数を変え




t を考える (図 4.21)。運動エ





t が同程度の値を持ち、V/t ≃ −12で両者の寄与が逆転する。この
領域ではドープされたモット絶縁体描像とフェルミ流体の描像のどちらが正しい
のか今後調べる余地がある。
次に不純物濃度をさらに高めた δ = 0.08, δimp = 0.16の場合を見おく。

















(a) d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3


















(b) d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3






    
図 4.22: 不純物濃度をさらに高めた δ < δimp時の d波超伝導相関関数 Pd、d波超
伝導ギャップパラメーター∆d、局在長 λNe の V/t依存性。ドープ率 δは 0.08で不
純物濃度は δimp = 0.16である。
図 4.22には図 4.18と同様に Pd,∆d, λNe の V/t依存性を示した。δimp = 0.16の
場合において δimp = 0.12の場合 (図 4.18)と明確に異なる点は λNeが有限値をとる
ことが無いこと (λNeが常に発散値であること)、つまり常に伝導的な状態というこ
とである。δimp = 0.12の場合 (図 4.22(b))にはPdが絶縁体化した V/t ∼ 10の領域
でも非局在を示し、Pdのみ値がやや低下しているだけである。d波超伝導の弱ま
りは存在するため局在化の傾向が残っていることがわかる。


























図 4.23: 不純物濃度をさらに高めた δ < δimp場合のホストサイトと不純物サイト
の電子密度の V/t依存性。
同様の点を電子密度でも確認しておく (図 4.23)。図 4.19と比較するとよくわか
るが着目する V/t ∼ 10の領域で nhstは 1近傍で停留する傾向を示さない。これは
モット絶縁体化する間もなく V/tを変化させる際に nhst値は 1を素通りして電子
ドープ系の領域に入ってしまったことになる。実際 V ≳ 10では Pdが急激に落ち
て電子ドープ系の特徴を示している。


















































図 4.24: 不純物濃度をさらに高めた δ < δimp時の最近接ホッピング運動エネルギー
のダブロン数を変える (局所的)過程のホッピングEct とダブロン数を変えない (大
域的)過程のホッピングEst。
この傾向は図 4.24でエネルギーの分解を見ても明らかである。同様に V/t ∼ 10
の不純物強度でEct がわずかに上昇する様子のみが見て取れる。




く異なる。反強磁性状態では同様な条件下で δimpが非常に大きな値 (δimp ≲ 0.41)
まで絶縁体であることがわかっている [85]。すなわち反強磁性状態と比べると超伝
導状態は局在性が著しく弱いことがわかる。
最後に不純物濃度が δimpがドープ率 δより少ない場合 (δimp = 0.04、δ = 0.08)
を考える。

















(a) d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3


















(b) d-SC  U/t=12  t′/t=-0.3






    
図 4.25: 不純物濃度がドープ率より少ない場合 (δimp < δ)の d波超伝導相関関数
Pd、d波超伝導ギャップパラメーター∆d、局在長 λNe の V/t依存性。ドープ率は
δ = 0.08、不純物濃度は δimp = 0.04である。
図 4.25は他の場合と同様に δimp < δの場合の Pd,∆d, λNe の V/t依存性を示し
た。まずは斥力側を考察する。この場合 λNe は常に発散値を取り常に伝導体であ
ることを示している。一方 Pdと∆dは V/t = 0と比べるとある程度小さな値をと
るが、V/tにはあまり依存せずに一定に近い。すなわち V/tには依存しない安定
した超伝導が現れている。一方、引力側でも λNeは発散値で伝導性を示しており、




































り得られる nhst = (92 − 0)/96 ≃ 0.9583になっている。すなわち、常にホール
ドープ型の超伝導状態である。また逆に不純物ポテンシャルが負側に大きい極限






















































図 4.27: 不純物濃度がドープ率より少ない場合、δ > δimpの最近接ホッピング運動
エネルギーのダブロン数を変える (局所的)過程のホッピング Ect とダブロン数を
変えない (大域的)過程のホッピングEst。







不純物ポテンシャル V が弱い範囲 |V/t| ≲ 3では d波超伝導は殆ど影響を受けな
いことが分かった。ハーフフィリングでは不純物ポテンシャルが弱い場合 |V | < U、
モット絶縁体が保たれるが、その範囲を外れると不純物ポテンシャルの影響で局
所的に電子密度が揺らぎ、その影響で実質粒子がドープされた状態になり、d波超
伝導が発現することが分かった。このとき対角方向のホッピング項を t′/t = −0.3
に設定した不純物ハバード模型において、不純物ポテンシャルが引力 (V < −U)
であればホールドープ系、不純物ポテンシャルが斥力 (V > U)であれば電子ドー
プ系に相当することがわかった。またドープした際には不純物濃度とドープ率が
一致し、それと同時に不純物ポテンシャルの大きさが十分 (V/t > Ekin)であれば
モット絶縁体状態であることが分かった。さらに、ドープ率より不純物濃度が少し
大きい場合であっても適度に不純物ポテンシャルが大きい場合 (Ekin < V/t < U)、
モット絶縁体的状態であることがわかった。











































































































図 4.28: エネルギー成分、超伝導相関関数、磁荷の J/t依存性。全エネルギーを分
解したホッピング項 (Et/t)と超交換相互作用項 (EJ/J)を左軸にプロットした (緑
色系統)。オーダーパラメーターの d波超伝導相関関数Pd(青)と交替磁荷m(赤)を
右軸にプロットしてある。サイズはL = 10。(a)はドープ率 δ = 0.08で (b)はドー








ていることがわかる。また J/tが大きくなるに従い、両者とも J/t ≤ 2.5までは単
調に増加する。しかし、J/t ≃ 2.5においてPd、m共に跳びが現れ、Pdはゼロに、
mは一定値に近付く。この一定値の目安として引いた赤い点線はハーフフィリン
グハイゼンベルグ模型の交替磁荷の値 (0.737)に、電子密度 1− δを掛けた値であ
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る。またエネルギーを見ると、Et/tは J/t ≲ 2.5ではマイナスでエネルギーを稼い
でいたのだが、J/t ≳ 2.5になると値がゼロとなる。またEJ/J は J/t ≲ 2.5の領
域では J/tが大きくなるにつれてわずかに下がっていくが、J/t ≃ 2.5で値が跳び、
J/t ≳ 2.5でエネルギーが一定値になる。EJ/J に対しても同様に目安となる緑の
点線を引いた。この値はハーフフィリング (ハイゼンベルグ模型)でのエネルギー
(EHeis/J = −1.165)に電子密度を掛けた値である。また図 4.28(b)の場合にも、図














(0,0) (π,0) (π,π) (0,0)









J/t=0.3 half filling (δ=0)
図 4.29: 様々な J/t値における運動量分布関数 n(k)。波数空間上の経路 (0, 0) →
(π, 0)→ (π, π)→ (0, 0)でプロットしてある。特に相分離の転移点 (Jc/t ∼ 2.5)の
前後を注目している。
図 4.29に運動量分布関数を示した。J/tが Jc/t(≃ 2.5)より大きな 3.0と 4.5で
はほぼ一定な形に変わっており、実空間で完全に局在した状態を示している。こ
の運動量分布関数の値はハーフフィリングのハイゼンベルグ模型の値である 0.5に
フィリングの 1 − δ = 0.8を掛けた値と一致していることから、1:0の相分離をし
ていることが確認される。
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図 4.31: 様々な J/t値に対する実空間電荷 (ホールホール)相関関数。ホールホール
相関関数N(ri)を幅広く J/tを変えて同時にプロットしてある。寒色系 (暖色系)の
マークと線が J < Jc(J > Jc)のデータを示している。(a)はドープ率が δ = 0.08、
(b)はドープ率が δ = 0.20の場合。




ターが存在していることがわかる。δ = 0.08(図 4.31(a))と δ = 0.20(図 4.31(b))の
場合を比較すると、|ri|がより遠距離まで緩和一定値まで減衰せずにN(ri)が残る
のは (b)の方である。それは (b)の場合 (20ホール)は、図 4.31(a)の場合 (8ホー
ル)と比べて、より大きなホールクラスターを作るからである。また J < Jcの領
域では |ri| = 1で電荷相関関数がゼロになっていることより、ホールが凝縮してい
ないことがわかる。
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図 4.32: 全エネルギー Eを J で規格化したときのドープ率 δ依存性。複数の J/t
場合をプロットしてある。EHeisはハーフフィリングのVMC法によって計算され




全エネルギーは電子密度 (1− δ)に比例し、傾きがEHeis/J の直線である、
E/J = (1− δ)EHeis/J (4.21)
となるはずである。図 4.32中の黒い点線 (式 (4.21)の右辺)を見ると、確かに転移





























図 4.33: 幾つかの比較的小さい J/tに対する電荷感受率のドープ率依存性。χc =
























依存するが J/tが 0.5より低ドープ側で χcが負になり始め、J/tが 0.8になると広
いドープ領域 (δ ≲ 0.16)で χcが負になる。このことから 1:0に完全に凝縮してし
まう相分離になるより小さな J/tの領域で相分離が存在することがわかる。

























































図 4.34: ホール間の斥力と引力の J/t依存性。試行波動関数の多体部分に含まれて
いる変分パラメーターである ξh−h、 ξ↑−↑、ξ↓−↓を見やすくするため逆数でプロッ
トした。補助線として値が 1の線 (斥力から引力の境界値)を示した。ドープ率は























































































































































































































図 4.35: エネルギー成分のホッピング項 (Et/t)と超交換相互作用項 (EJ/J)を (左
軸、緑色系統)、d波超伝導相関関数Pd(青)、及び交替磁荷m(赤)(右軸)を J/tの関
数として示した。(a)と (c)はドープ率が δ = 0.08、(b)と (d)はドープ率が δ = 0.20。




の相分離点が短距離型の値 J/t ≃ 2.5から J/t ≃ 3.0にずれている。図 4.35(a)は
δ = 0.08(L = 10)の場合で、d波超伝導相関関数が J/t ≃ 0.8で上昇から減少に転
じている。δ = 0.20の図 4.35(b)では J/t ≃ 1.8で四つの物理量が跳びを伴った急
激な変化をしている。この J/tが小さな領域での特徴的な変化は、短距離ジャス
ロー因子での結果 (図 4.28)には見られなかった挙動である。図 4.35(c)、(d)には
同じドープ率でL = 16場合を示した。小さな J/t値での特異的挙動は若干小さな
J/t(それぞれ J/t ∼ 0.5, 1.5)へとシフトしているが、完全な凝縮に対する相分離
の転移点は系のサイズに依らずほぼ一定 (J/t ≃ 3.0)である。図 4.28と図 4.35で、
J/t ∼ 2.5または 3で現れる異常を比較した場合、長距離因子を入れた状態の方が
(また系のサイズを大きくした方が)、異常の程度が弱まっている。このことから類
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図 4.36: モンテカルロスイープ中に現れる実空間での電子配置 (スナップショット)
をランダムに三つ選んで表示したもの。+(-)がアップ (ダウン)スピンを表し、0
はホールサイトを表す。(a)のドープ率は δ = 0.08、(b)のドープ率は δ = 0.20で
ある。




距離型ジャストロー因子の場合と異なり、図 4.36(a)((b))ではJ/t = 1.0(J/t = 1.5)
から凝縮が始まっているのがわかる。より J/tを大きくし、完全な 1:0の相分離転
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図 4.37: 広範に J/tを変えた場合のホールホール相関関数N(ri)の比較。(a)と (c)
はドープ率が δ = 0.08、(b)と (d)はドープ率が δ = 0.20。(a)と (b)はサイズが
L = 10、(c)と (d)はサイズが L = 16。
より定量的な量によってこれを確認するため、実空間電荷 (ホールホール)相関関
数を計算し、図 4.37に示した。短距離型因子についての図 4.31(a)と比べると、図
4.37(a)((b))では 1.5 ≲ J/t ≲ 2.9(1.9 ≲ J/t ≲ 2.8)の領域ではホールが集まりかけ
の中間的な状態が存在している (青色系統のデータ)。また、凝縮した後は、短距離
型ジャストロー因子での場合に図 4.31で現れたものと同形のホールのクラスター
が形成されている (赤色系統のデータ)。ドープ率を δ = 0.08に固定してサイト数を
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変えたものが図 4.37(a)と図 4.37(c)、ドープ率が δ = 0.20の場合が図 4.37(b)と図





























た結果が図 4.38になる。低ドープ側では J/t ≃ 0.5から相分離が現れ始め、J/tの
増大とともに高ドープ率領域に広がっていく。図 4.35(a)と (b)によれば、不完全






部分的なフィリング (電子密度 0.78)の割合 (1:0.78)で相分離していることが分かっ
た。短距離型ジャストロー因子による χc(図 4.33)を図 4.38と比較すると χcに関
しては、大体同様の振る舞いをしており、短距離型ジャストロー因子の場合も J/t
の小さな領域から相分離が起きることが示唆される。しかし、上述のように短距












4.35より J/tが比較的大きい領域での相分離の境界を、また χcについての図 4.38
より J/tが比較的小さい領域での相分離の境界を決定した。ドープ率を低下させ
ると、相分離の境界は J/tが小さい方向へとシフトする。低ドープ側では、銅酸




中程度の大きさの J/t(図 4.39)の緑の領域において、ハーフフィリング (電子密
度 1)と部分的なフィリング有限の (電子密度)の二相に分かれる相分離が存在す
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る。さらに大きな J/t(図 4.39の青の領域)においてハイゼンベルグスピン系 (ハー
フフィリング、電子密度 1)と空サイト系 (電子密度 0)に分かれる相分離 (1:0)が見
い出された。遠距離型ジャストロー因子を導入すると、短距離型ジャストロー因子




















より大きい場合 (V > |Ekin|)、有限ドープ率であっても、モット絶縁体相が出現す
る。
2.ハーフフィリングおいて不純物が存在する設定で不純物ポテンシャルの大きさが
電子相関の大きさを上回る場合、不純物ポテンシャルが正 (V > U)であれば、電子








1.エネルギー始めとする様々な物理量の計算から J/t ≃ 3.0において相分離の転
移点が存在する。この相分離 (J/t ≳ 3.0)はハイゼンベルグスピン系 (ハーフフィリ
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ング、電子密度 1)と空サイト系 (電子密度 0)の割合 (1:0)で起こる相分離である。
2.電荷感受率の計算により銅酸化物に対応する J/t ≃ 0.3と比べて少し大きい J/t
において (δ = 0.08の場合、J/t = 0.8)にて相分離点が存在する。この相分離はハ
イゼンベルグスピン系 (ハーフフィリング、電子密度 1)と部分的なフィリング (電
子密度 0.78)の割合 (1:0.78)で起こる相分離である。


































δniσ = niσ − ⟨niσ⟩ (5.2)
に対して δnの二次の項が無視できると近似する (揺らぎの小さい近似)。
Uni↑ni↓ = U (⟨ni↑⟩+ δni↑) (⟨ni↓⟩+ δni↓)
≃ U ⟨ni↑⟩ ⟨ni↓⟩+ Uδni↑ ⟨ni↓⟩+ Uδni↓ ⟨ni↑⟩
= Uni↑ ⟨ni↓⟩+ Uni↓ ⟨ni↑⟩ − U ⟨ni↑⟩ ⟨ni↓⟩ (5.3)





























(ni↑ ⟨ni↓⟩+ ni↓ ⟨ni↑⟩ − ⟨ni↑⟩ ⟨ni↓⟩) (5.4)
となる。
ここから反強磁性によって A,Bの副格子に分かれる場合を考える。先にクロネッカー
デルタの違いを確認する。サイト数Ns = L2,格子の一辺の長さを Lとしたとき、一つの
電子座標 rは
r = mxex +myey (5.5)














′)·r = δk,k′ (5.7)























































ずれが生じるが、そのずれは O(N)なのでN →∞の極限でN に対して無視できる（寄与ゼロ）。
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然指数関数が (+1), (−1), (+1), (−1), (+1), (−1), · · · の値をとるような波数の組 (k,k′) =
(k,k+Q) (このQはQ = (π, π)で格子定数は 1)が存在したが、rが A,Bどちらかの副
格子上のみを動くとこの寄与は副格子Aの場合（+1）の項だけを抜き出し (順番が一個飛
ばしだから)て自然指数関数が (+1), (+1), (+1), · · · のように値をとり、副格子 Bの場合
(−1)の項だけを抜き出して (−1), (−1), (−1), · · · のように値をとり、
図 5.1: 副格子A(赤丸),B(青丸)。白抜きの黒矢印が通常の格子の和のとる順番。赤
矢印、青矢印はそれぞれ副格子A,Bの和のとる順番。









































(ni↑ ⟨ni↓⟩+ ni↓ ⟨ni↑⟩ − ⟨ni↑⟩ ⟨ni↓⟩) (5.11)
























































































(⟨nA−σ⟩ − ⟨nB−σ⟩) c†kσck+Qσ (5.15)
式 (5.15)の最後の項を見ると ⟨nA−σ⟩、⟨nB−σ⟩が等しければ波数 kと波数 k +Qの交じ
りを考える必要がなくなる (これがNor解を導く際の平均場ハミルトニアンになる)。しか











と置くと (sgn(↑) = 1, sgn(↓) = −1)、式 (5.16)より、
1
2
(⟨nA↑⟩ − ⟨nA↓⟩) = S,
1
2
(⟨nB↑⟩ − ⟨nB↓⟩) = −S, (5.17)
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となり、副格子で大きさ Sである互い違いの磁荷になっている。また、式 (5.16)より、
⟨nA↑⟩+ ⟨nA↓⟩ = 1,






















































となり、行列の形にすると (式変形で US2 ≡ ∆AFを使う)








)( εk + U2 −∆AFsgn(σ)










































































































































































































































































































































































































(εd−SCk − µ)2 +∆2k
, (5.31)
∆k = ∆d(cos kx − cos ky), (5.32)








(εk − µ < 0のとき)
∆k

































































































(k ∈ MBZで t′ = 0のときεk ≤ 0)


























































るのが困難である。波数が k ∈ MBZか k /∈ MBZのどちらであるかによって akか bkの
置き換えを行っているが、ネスティングが完全でない場合はどこがMBZであるかが不明
である。そのためいくつかの近似の方法をあげる。
一つ目 : ネスティングが完全に満足される t′ = 0, U = 0の場合は εkの小さい順から半
分波数を選び取ったものがMBZ内の波数なので、これと同様にハミルトニアンの相互作
用無のバンド (t′ ̸= 0, U = 0)の小さい順から波数を選び取ったものが拡張されたMBZ
内の波数に対応すると想定し、その波数に akを振り、それ以外に bkを振る方法。




































k∈kF は ∆d−SC がゼロになったときに d-SCのくりこまれたバンド
εd−SCk が AFのくりこまれたバンド ε
AF
k と一致していなければならない。







四つ目 : ak の定義域はもともと k ∈ MBZであるが、定義域を拡張して k ∈ 1BZとし、



































































































である。バンド繰り込みや t′ が入るとバンドに関して εk = −εk+Q とは限らないので、
αk+Q = βkや βk+Q = αkが成り立つとも限らない。


























































































































































































i di(R) ⟨R| (5.45)
ただし、
∑
i di は多体実空間配置 R の合計二重占有数である。一体部分の方で |Φ⟩ =∑
R det[D(R,gdet)] |R⟩が係数として得られている場合に組み合わせると波動関数が
⟨R|Ψ(g)⟩ = ⟨R| P̂G |Φ⟩ = Ψ(R, (g,gdet)) = g
∑
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A.2.2 ジャストロー型因子
例えば t-J 模型であれば一つのサイトの自由度は 3であり、とある二つのサイトに注目
したときに自由度は 3× 3通りになる。























































































w(Rm)P (Rm → Rn) = w(Rn)P (Rn → Rm) (5.56)
が成り立つ。この式は詳細釣り合い (detailed balance)条件と呼ばれる。これを図示すると
図 5.3: 詳細つり合い条件の略図
















































の移動は P (Rm → Rn) = w(Rn)w(Rm) と P (Rn → Rm) = 1の確率起こるから比をとって、
P (Rm → Rn)









Rs = (R(1),R(2),R(3), · · · ,R(Nsample−1),R(Nsample))









∣∣ Ĥ |R⟩ ≡ H(R′,R)
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A.3.4 単一行列式の効率的な更新方法
式 (5.65),(5.67),(5.69),(5.71),(5.72)を見ると共通するのはどれも Ψ(R,g)Ψ(R′,g) の計算が大量

















ãkj ≡ (−1)k+j |A(kj)| ← (余因子)
|A(kj)| ← (小行列式 (A(kj)は k行 j列を行列Aから除いた行列)) (5.74)
のように逆行列を計算できる。とある行 (i行目)以外に Aと同じになるような行列 Bを
仮定すると、Aとは異なる Bの成分 (Bij の j群)と行列 A自体のみを用いて行列式の比
を計算できることが目標である。
b̃ij = (−1)i+j |B(ij)|
= (−1)i+j |A(ij)|
= ãij (5.75)
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非効率的である。行列 A自体と行列式の比 q ≡ |B|/|A|と行列 B自体のみを用いて B−1jk



















i) を計算したいのだが、jをベクトルの成分を指定する添字と考えるとB−1jk (k ̸= i)(実際
に内積を取る際には転置してBkj (k ̸= i))とB−1ji の内積はゼロになる。また自分同士の内
積は 1になる (逆行列だから)。そのためB−1ji というベクトルに垂直なベクトルBjk (k ̸= i)
を求める問題に置き換えることができる。このとき A−1ji と A
−1

































Ak1 Ak2 Ak3 · · · 　
)
(k ̸= i) (5.79)












Bi1 Bi2 Bi3 · · · 　
)





v1=0)。また同じ kに対して 1を返し (自分自身の内積は








 (l ̸= i) (5.81)
5平行だと直交化できないのでこの二つのベクトルは平行でない。実際どの添字 kのベクトルで
もいいので添字 iと平行であると |A−1| = |A|−1がゼロになってしまい、ある波動関数の係数が発
散していることを表しているので物理的におかしなことになる。



























のように係数をおく6。式 (5.83)に両辺左から t (v1)を作用させると



































lk (k ̸= i) (5.86)
となる。ただし、二行目へ変形するのに式 (5.77) を用いた。行列 A 自体と行列式の比


































せっかく ak2 だけで規格直交化されている状態が崩れてしまうように思われるが (正確には行列 B
を n× n行列とすると ak2 の添え字 kは k ̸= iなので ak2 は n− 1つ分しかなく、最後の一つの v1
との関係を考慮しておく必要がある)、この節で扱っているベクトルの転置の仕方が通常の方法と
は異なるので ckv1 を追加して関係を定める必要がある。
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A.4　最小値を求める方法（最適化問題)
最小値を探すためには数値計算が必須である。汎関数でなければ (例えば E(g) = g4 −
























































































来なら∆E(g)である式の代わりに FSR ≡ ∆Elin + λ∆2normを用意すると
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T̂ ≡ e−τĤ ≃ 1− τĤ, (5.99)
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の方向が虚時間発展演算子 T̂ によって決められていることを意味している (式 (5.100)の
γlが最適化の方向であった)7。





































































































のように一見なると思われる (cl は微小)。また式 (5.99)の T̂ を使用して、
|Ψ′⟩ = T̂














る (それにより係数 γ0 がついている)。修正されている式 (5.100)と式 (5.121)を対応させた場合、⟨
Ψ̃(g)
∣∣∣ Ĥ ∣∣∣Ψ̃(g)⟩ ≃ −γ0−1τ となり、τ を十分小さくとると分子の γ0− 1も微小 (係数を取り込む修
正が軽微)になり、問題が解消する。係数を取り込む際、一階微分の |Ψl⟩の線形結合では向くこと
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によってヘッシアンの近似は求められる。式 (5.119)を用いれば変分パラメーターベクト



























(cj+τ ′,↓cj,↑ + cj,↓cj+τ ′,↑) (5.125)
生成演算子の順番は、アップスピンを先に、ダウンスピンを先に書き、符号を決めている
ので、第一項目は jを先にして、第二項目は j + τ を先にした書き方になっている。シン
グレットペア相関関数を計算した結果である (後述の)P∞d をグラフ化する際は絶対値をつ
けて ∥P∞d ∥を使うので、(5.124)の符号についてはこれでよい。rj は一つの粒子配置であ
り、多体電子配置ではない。





















(cj+τ ′,↓cj,↑ + cj,↓cj+τ ′,↑)
⟩
(5.126)の一行目から二行目にいくときの変形で正準集合の範囲で考えた (粒子数は一定)。








(−1)1−δ(τ,τ ′)Pτ,τ ′(ri − (ri + rdistance)) (5.127)
で d波超伝導の相の確認をする。(−1)1−δ(τ,τ ′)は dの空間依存符号を表す。τ, τ ′についてみ
たとき、x,y成分の絶対値の大きい方を確認して、大きい方が x成分なら x的、大きい方が











Pd(rdistance) ≃ Pd(rdistance = rfarthest) (5.128)
実際の数値計算では有限サイトでの計算になるので
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